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Развитие вычислительной техники  
CDC 3600 

Blue Gene/L 

peak: 0.0013 GFlops  
1 CPU 
    clock fq.: 0.7 MHz 
    memory: 32 Kb 

peak: 367000 GFlops  
131072 CPUs 
    clock fq.: 700 MHz 
    memory: 250 Mb 



 Суперкомпьютеры 1986-87 гг. 

Thinking Machines CM-2: 
16384 однобитовых 
процессора совместно  
с 512 арифметическими 
ускорителями Weitek 

Meiko Computing Surface: 
64 транспьютерных узлов с 
процессорами Intel i860 

В. В. Стегайлов, Г. Э. Норман. Проблемы развития суперкомпьютерной отрасли в России: взгляд 
пользователя высокопроизводительных систем // Программные системы: теория и приложения: электрон. 
научн. журн. 2014. T. 5, № 1(19), с. 111–152. URL: http://psta.psiras.ru/read/psta2014_1_111-152.pdf  



 … и параллельные алгоритмы для первопринципных расчетов 

Thinking  
Machines  

CM-2 

Meiko  
Computing  

Surface 



Атомистические модели воды 



Norman, G., Saitov, I., Stegailov, V., & Zhilyaev, P. (2015). Ab initio calculation of shocked xenon 
reflectivity. Physical Review E, 91(2), 023105. 
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Многомасштабный подход в теории и моделировании 

atomistic 



Деление проектов INCITE 2014 г. по тематикам 
Innovative and Novel Computational Impact on Theory and Experiment 

Число проектов по каждой 
тематике 

Выделенное на каждую тематику 
вычислительное время в миллионах 
процессоро-часов 

Г. Э. Норман, Н. Д.Орехов, В. В. Писарев, Г. С. Смирнов и др. «Зачем и какие суперкомпьютеры 
экзафлопсного класса нужны в естественных науках», Программные системы: теория и приложения, 2015, 
6:4(27), с. 243–311. URL: http://psta.psiras.ru/read/psta2015_4_243-311.pdf 



 В. В. Чуданов, С. А. Горейнов,  
А. Е. Аксенова, В. А. Первичко,  
А. А. Макаревич (ИБРАЭ, ИВМ РАН) , 2013 

Computational fluid dynamics 



Estimates from the ISC-2015 Conference 

Rough estimate of DNS flow over an aircraft 
 
An airbus 310 cruising at 250 m/s at 10000 m 
 
For 1 second of simulated flight: 
1 teraflops machine – 8*105 years 
50 exaflops machine – 1 weak 
 
 
(based on John Kim, TSFP-9, 2015)  



 EU PRACE initiative 



 US DOE INCITE initiative 
Innovative & Novel Computational Impact on Theory and Experiment 



 US DOE INCITE initiative 
Год Всего проектов Проекты по молекулярному и 

атомистическому моделированию 
% от общего 

числа 
2006 15 6 40% 
2007 45 11 24% 
2008 58 16 28% 
2009 66 20 30% 
2010 70 23 33% 
2011 57 18 32% 
2012 60 23 38% 
2013 61 24 39% 

2012 год: 
60 проектов = 1672 миллиона процессор-часов на IBM BlueGene/P и Cray XT5 
23 проекта по молекулярному и атомистическому моделированию = 518 млн. час. 
31 % общего времени   



 US DOE INCITE initiative 
Пример результатов комбинированного расчета кровотока с эффектами отложения 

холестериновых бляшек в рамках многомасштабной модели, сочетающей 
атомистическое моделирование с моделью жидкости Навье-Стокса 

Grinberg L., et al. A new computational paradigm in multiscale simulations: 
Application to brain blood flow // Proceedings of the International Conference for High 

Performance Computing, Networking, Storage and Analysis (SC), 2011. 



 US DOE INCITE initiative 
Демонстрация сохранения эффективности распараллеливания решения  

одной задачи на системах BlueGene/P и Cray XT5 

Grinberg L., et al. A new computational paradigm in multiscale simulations: 
Application to brain blood flow // Proceedings of the International Conference for High 

Performance Computing, Networking, Storage and Analysis (SC), 2011. 

Число  ядер   Время  загрузки  ЦПУ,  с   Эффективность  
BlueGene/P  (4  ядра  на  узел)  

28  672   3205.58     
61  440   1399.12   1.07  
126  976   665.79   1.02  

Cray  XT5  (12  ядер  на  узел)  
17  280  (Kraken)   2194     
25  920  (Kraken)   1177   1.24  
34  560  (Jaguar)   806   1.10  
93  312  (Jaguar)   280   1.07  

186  624  (Jaguar)   206   0.68  
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Плавление графита

Orekhov N.D., Stegailov V.V. Graphite melting: Atomistic kinetics bridges theory and experiment // Carbon. 
2015. V. 87. P. 358-364. 



Кривая плавления графита: экспериментальные результаты 

[1] F. P. Bundy, J. Chem. Phys. 38, 618 (1963). 
[2] G. J. Schoessow, Phys. Rev. Lett. 21, 738 (1968). 
[3] N. S. Fateeva and L. F. Vereshchagin, JETP Lett. 13, 110 (1971). 
[4] N. A. Gokcen, E. T. Chang, T. M. Poston, and D. J. Spencer, High. Temp. Sci. 8, 81 (1976). 
[5] M. A. Sheindlin and V. N. Senchenko, Sov. Phys. Dokl. 298, 1383 (1988). 
[6] A. V. Baitin, A. A. Lebedev, S. V. Romanenko, V. N. Senchenko, and M. A. Sheindlin, High Temp. High Pres. 22, 157 (1990). 
[7] A. Cezairliyan and  A. P. Miiller, Int. J. Thermophys. 11, 643 (1990). 
[8] G. Pottlacher, R. S. Hixson, S. Melnitzky, E. Kaschnitz, M. A. Winkler, and H. Jager, Thermochim. Acta 218, 183 (1993).  
[9] E. I. Asinovskij, A. V. Kirillin, and A. V. Kostanovskij, High. Temp. 35, 716 (1997). 
[10] M. Togaya, Phys. Rev. Lett. 79, 2474 (1997). 
[11] E. I. Asinovskii, A. V. Kirillin, A. V. Kostanovskii, and V. E. Fortov, High. Temp. 36, 716 (1998). 
[12] M. Musella, C. Ronchi, M. V. Brykin, and M. A. Sheindlin, J. Appl. Phys. 84, 2530 (1998). 
[13] A. I. Savvatimskii, Physics-Uspekhi 46, 1295 (2003). 
[14] A. Y. Basharin, M. V. Brykin, M. Y. Marin, I. S. Pakhomov, and S. F. Sitnikov, High. Temp. 42, 60 (2004). 
[32] L. M. Ghiringhelli, J. H. Los, E. J. Meijer, A. Fasolino, and D. Frenkel, Phys. Rev. Lett. 94, 145701 (2005). 
[33] F. Colonna, J. H. Los, A. Fasolino, and E. J. Meijer, Phys. Rev. B 80, 1 (2009). 



Melting front propagation in two-phase model 



Фиксируемая	
  в	
  эксперименте	
  “температура	
  плавления”	
  
графита	
  в	
  зависимости	
  от	
  скорости	
  нагрева	
  

p Нагрев током 
p Лазерный нагрев 
 
AIREBO 
(Tm = 3640 ± 150 K) 
 
LCBOP-II 
(Tm = 4250 ± 50 K) 



Melting of a single graphene plane 

[1]  L Ghiringhelli, J Los, E Meijer, A Fasolino, D Frenkel  // PRL 94 (2005) 145701 

[2]  K V Zakharchenko, A  Fasolino, J H Los and M I Katsnelson // J. Phys.: Condens. Matter 23 (2011) 202202  

Cluster of Stone–Wales defects 

LCBOP II [1]: Tmelt ≈ 4900 K [2]  

AIREBO: Tmelt = 4850 - 4900 K  

- 1-fold  
- 2-fold 
- 3-fold 

T = 4950 K 



Experimentally detected “melting temperature” of graphite 
as a function of heating rate 

p Electrical heating 
p Laser heating 
 
AIREBO 
(Tm = 3640 ± 150 K) 
 
LCBOP-II 
(Tm = 4250 ± 50 K) 
 
AIREBO 
graphene melting 
 
LCBOP-II 
graphene melting 

These results suggest that at the heating rates higher that ~106 K/s graphite specimens 
in most cases become superheated, the solid-liquid transition temperature becomes 

higher than the equilibrium melting temperature and is influenced mainly by the 
specimen microstructure and the energy deposition process. 



Pressure dependence of the melting temperature 

1.  Experimental data for Tm(P) were obtained for porous samples (1.6 g/cc) 

2.  Porous samples under pressure →  

→ change in the average interplanar distance →  

→ change in Wf →  

→ change in the “experimentally observed”  temperature of melting 

3.  Thus melting curve maximum can be explained as a kinetic and structural effect 

AIREBO – equilibrium Tm 

AIREBO – graphene decay 

Wf ~ 3.25 eV 



Свойства материалов 
ядерной энергетики�
(ядерные топлива)



Выгорание, М*Вт*д/кг 

Диаметр  
пузырей, 
нм 

Плотность  
пузырей,  
1023 м-3 

Точки – эксперимент для UO2                       Линии – кинетическая модель 

Накопление	
  повреждение	
  в	
  топливах:	
  
образование	
  пузырей	
  

Оксид.	
  топливо:	
  J.	
  Nucl.	
  Mat.	
  277,	
  231	
  (2000)	
  &	
  Металлич.	
  топливо:	
  J.	
  Nucl.	
  Mat.	
  425,	
  41	
  (2012)	
  

……. 



Многочастичный	
  межатомный	
  потенциал	
  	
  
погруженного	
  атома	
  для	
  системы	
  U-­‐Mo-­‐Xe	
  

J.	
  Phys.:	
  Condens.	
  Maier	
  24,	
  015702	
  (2012)	
  	
  
Mod.	
  &	
  Sim.	
  Mat.	
  Sci.	
  &	
  Eng.	
  21,	
  035011	
  (2013)	
  

Исследование	
  фазовой	
  диаграммы	
  
методом	
  двухфазного	
  равновесия	
  

Хорошая	
  точность	
  описания	
  фазовой	
  
диаграммы	
  урана	
  в	
  широком	
  

диапазоне	
  температур	
  и	
  давлений	
  

Потенциал	
  создан	
  впервые.	
  
Полностью	
  на	
  основе	
  ab-­‐ini'o	
  расчетов	
  

α-U γ-U расплав U 

равновесие	
  
α-­‐γ	
  

кривая	
  
плавления	
  

γ	
  -­‐фаза	
  

α-­‐фаза	
   γ	
  -­‐фаза	
  

расплав	
  

уже 22 независимых цитирований 



Органические жидкости
(трансформаторные масла)

Н. Д. Кондратюк, В. В. Стегайлов, Г. Э. Норман. Микроскопические механизмы диффузии высших 
алканов // Высокомолекулярные соединения. Серия А. 2016. T. 58, № 5, с. 519–531.  



Межатомные	
  и	
  межмолекулярные	
  взаимодействия	
  



OPLS 
•  полноатомная 
•  сложная 

параметризация 
•  заряды на атомах 
•  большое время на МД 

шаг 
 (~0.3 ГФлопс/шаг/мол) 

DREIDING 
•  полноатомная 
•  средняя 

параметризация 
•  нет зарядов 
•  среднее время на МД 

шаг  
(~0.04 ГФлопс/шаг/мол) 

TraPPE 
•  объединенный атом 
•  простая 

параметризация 
•  нет зарядов 
•  Маленькое время на 

МД шаг  
(~0.004 ГФлопс/шаг/мол) 

количество молекул 

вычислительные затраты 

H	
  

H	
  

C	
  

Полноатомное 
рассмотрение 

Модель объединенного 
атома 

CH2  
CH3 

Различные	
  приближения	
  

Optimized Potential for Liquid 
Simulations Andre Dreiding 

Tranferable Potentials for Phase 
Equilibria 



T = 353 K P ~ 1 atm 
ρ	
  =	
  0.77	
  g/cm3	
  

CH3	
  

CH2	
  

L =  4.8 ÷ 19.2 nm 

C.	
  M.	
  

Система 
125-8000 молекул – TraPPE-UA (240000 атомов) 

 
125-3375 молекул – DREIDING, OPLS (330000 атомов) 



Аномальная диффузия 

Атомы H ✗	
   ✔	
   ✔	
  

✗	
   ✗	
   ✔	
  

DES,  
10-6 см2/с 5.40  ± 0.38 0.58  ± 0.04 1.90  ± 0.13 

Dexp=  2.8 ± 0.14* 

	
  	
  *Vardag, T., Karger, N., Lüdemann, H.D. Temperature and Pressure Dependence of Self Diffusion in Long 
Liquid n-Alkanes. // Berichte Der Bunsengesellschaft Für Physikalische Chemie. 1991. V. 95. N. 8. P. 859.  

1.5 

1.5 2.0 

1.0 

3.0 

2.0 

TraPPE-UA DREIDING OPLS 



Соотношение Стокса-Эйнштейна 

**Wohlfarth C. and Wohlfahrt B. 2002 Pure Organic Liquids vol 18B 

OPLS 
η, mPa*s 4.67 

*Beuche F. Viscosity, Self-Diffusion, and Allied Effects in Solid Polymers // J. Chem. Phys. 
1952.V. 20. N. 12. P. 1959 

Exp. 
4.87** 



Полимерные композиты

Н.	
  Д.	
  Орехов,	
  В.	
  В.	
  Стегайлов.	
  Моделирование	
  адгезионных	
  свойств	
  интерфейса	
  полиэтилен	
  -­‐	
  углеродная	
  
нанотрубка	
  //	
  Высокомолекулярные	
  соединения.	
  Серия	
  А.	
  2016.	
  T.	
  58,	
  №	
  3,	
  с.	
  476–486.	
  	
  



Coarse-­‐grained	
  Molecular	
  Dynamics	
  



Nanocomposite	
  deforma)on	
  



Nanocomposite	
  deforma)on	
  

Strain	
  

Box	
  size: 	
   	
  25x25x25	
  nm	
  
CNT	
  size: 	
   	
  20x2.5	
  nm	
  
Aspect	
  ra)o: 	
  8	
  

Box	
  size: 	
   	
  200x25x15	
  nm	
  
CNT	
  size: 	
   	
  175x2.5	
  nm	
  
Aspect	
  ra)o: 	
  70	
  



Газоконденсат
(фильтрация в пористых средах)

Norman,	
  Genri	
  E.,	
  Vasily	
  V.	
  Pisarev,	
  Grigory	
  S.	
  Smirnov,	
  and	
  Vladimir	
  V.	
  Stegailov.	
  "Atomis)c	
  Modeling	
  and	
  
Simula)on	
  for	
  Solving	
  Gas	
  Extrac)on	
  Problems."	
  In	
  Founda)ons	
  of	
  Molecular	
  Modeling	
  and	
  Simula)on,	
  pp.	
  
137-­‐151.	
  Springer	
  Singapore,	
  2016.	
  



Мотивация  работы


От	
  атомистического	
  моделирования	
  

К	
  гидродинамике	
  
двухфазных	
  течений	
   С	
  экспериментальной	
  проверкой	
  

(стенд	
  «Пласт»,	
  ОИВТ	
  РАН)	
  

К	
  решению	
  	
  
одной	
  из	
  проблем	
  	
  

газодобычи	
  



Сверхкритическая	
  фазовая	
  диаграмма	
  
(метан+бутан,	
  330	
  K,	
  TraPPE-­‐UA)	
  

Мольная	
  доля	
  метана	
  

Давление,	
  атм	
   Давление,	
  атм	
  

Эксперимент	
  

МД	
  моделирование	
  
без	
  стенок	
  



Сверхкритическая	
  фазовая	
  диаграмма	
  
(метан+бутан,	
  330	
  K,	
  TraPPE-­‐UA)	
  

Мольная	
  доля	
  метана	
  

Давление,	
  атм	
   Давление,	
  атм	
  

Эксперимент	
  

МД	
  моделирование	
  
без	
  стенок	
  
несмачиваемые	
  
стенки	
  



Сверхкритическая	
  фазовая	
  диаграмма	
  
(метан+бутан,	
  330	
  K,	
  TraPPE-­‐UA)	
  

Мольная	
  доля	
  метана	
  

Давление,	
  атм	
   Давление,	
  атм	
  

Эксперимент	
  

МД	
  моделирование	
  
без	
  стенок	
  
несмачиваемые	
  
стенки	
  
смачиваемые	
  
стенки	
  



Газовые гидраты
 

фазовые диаграммы
кинетика образования и разложения

Smirnov	
  G.S.,	
  Stegailov	
  V.V.	
  Mel)ng	
  and	
  superhea)ng	
  of	
  sI	
  methane	
  hydrate:	
  Molecular	
  dynamics	
  study	
  //	
  Journal	
  
of	
  Chemical	
  Physics.	
  2012.	
  V.	
  136.	
  N.	
  4.	
  P.	
  044523.	
  
	
  
Smirnov	
  G.S.,	
  Stegailov	
  V.V.	
  Toward	
  Determina)on	
  of	
  the	
  New	
  Hydrogen	
  Hydrate	
  Clathrate	
  Structures	
  //	
  Journal	
  of	
  
Physical	
  Chemistry	
  Leiers.	
  2013.	
  V.	
  4.	
  P.	
  3560-­‐3564.	
  



Methane	
  Hydrates	
  -­‐	
  Energy	
  Source	
  of	
  
the	
  Future?	
  

 
 
 
 
 
 

Es)mated	
  resource	
  1-­‐5	
  million	
  cubic	
  kilometers	
  of	
  
gas	
  	
  (500-­‐2500	
  gigatones	
  of	
  	
  carbon)	
  
	
  



La�ce	
  parameters	
  of	
  structure	
  I	
  

•  Type:	
  bcc	
  
•  Size	
  ≈12х12х12	
  Å	
  
•  8	
  methane	
  molecules	
  	
  (100%	
  cage	
  occupancy)	
  	
  
•  Elementary	
  unit	
  cell	
  formula	
  

(512)2	
  ·∙(51262)6	
  ·∙46	
  H2O	
  



Interac)on	
  poten)als	
  for	
  water	
  

TIP4P	
  -­‐	
  models	
   SPC/E	
  



H20	
  benchmark	
  test	
  with	
  CP2K:	
  	
  
comparison	
  of	
  different	
  architectures	
  	
  	
  

1 10 100 1000 10000 100000
1E-006

1E-005

0.0001

0.001

0.01

0.1

1

10

32 H2O

T im e 	
   fo r	
  1 	
  MD 	
  s te p 	
  
pe r	
  one 	
  H 20 	
  m o le c u le ,	
   s e c

T o ta l	
  p e a k 	
  pe rfo rm a nc e ,	
  G F lop s

64 H2O 128 H2O
256 H2O 512 H2O

1024 H2O
2048 H2O

64 H2O

64000 H2O

21952 H2O

8000 H2O

PBE0

DFT with CP2K

TIP4P with LAMMPS

Different system sizes:



Путь к экзафлопсу

масштабируемость алгоритмов
и их адаптация к новому аппаратному обеспечению



Time-­‐to-­‐solu)on	
  
peakR
1~



Vladimir	
  V.	
  Stegailov,	
  Nikita	
  D.	
  Orekhov,	
  and	
  Grigory	
  S.	
  Smirnov,	
  
HPC	
  Hardware	
  Efficiency	
  for	
  Quantum	
  and	
  Classical	
  Molecular	
  Dynamics	
  
//	
  V.	
  Malyshkin	
  (Ed.):	
  PaCT	
  2015,	
  LNCS	
  9251,	
  pp.	
  469–473,	
  2015.	
  



Ab initio
молекулярная динамика



See	
  LNCS	
  9251	
  pp.469-­‐473	
  (2015)	
  



Классическая
молекулярная динамика

Г.	
  С.	
  Смирнов,	
  В.	
  В.	
  Стегайлов,	
  “Эффективность	
  алгоритмов	
  классической	
  молекулярной	
  динамики	
  на	
  
суперкомпьютерном	
  аппаратном	
  обеспечении”,	
  Математическое	
  моделирование,	
  28:5	
  (2016),	
  95–108	
  	
  





Доля гибридных систем:
практичный взгляд



Susan Coghlan, ALCF & Arthur Bland, OLCF, presented to ASCAC of DOE 





Текущая	
  доля	
  гибридных	
  систем	
  
Реальная	
  эффективность	
  гибридных	
  систем	
  по	
  сравнению	
  с	
  обычными	
  
суперкомпьютерами,	
  основанными	
  на	
  обычных	
  ЦПУ	
  может	
  быть	
  
проиллюстрирована	
  списком	
  самых	
  крупных	
  суперкомпьютеров	
  Франции	
  и	
  
Германии	
  в	
  текущем	
  списке	
  Топ500.	
  
	
  	
  
Франция:	
  
14	
  систем	
  (номера	
  в	
  Топ500	
  29,	
  36,	
  44,	
  60,	
  64,	
  98,	
  127,	
  130,	
  140,	
  142,	
  153,	
  
184,	
  189,	
  278)	
  основаны	
  на	
  обычных	
  ЦПУ,	
  главным	
  образом	
  Intel	
  Xeon.	
  Их	
  
полная	
  пиковая	
  мощность	
  Rpeak	
  =	
  13.5	
  ПФлопс.	
  
И	
  только	
  15-­‐я	
  система	
  номер	
  279	
  имеет	
  GPU	
  ускорители.	
  (Rpeak	
  =	
  0.38	
  
ПФлопс)	
  
	
  	
  
Германия:	
  
10	
  систем	
  (номера	
  в	
  Топ500	
  9,	
  20,	
  21,	
  23,	
  47,	
  56,	
  66,	
  69,	
  82,	
  83)	
  основаны	
  на	
  
обычных	
  ЦПУ,	
  главным	
  образом	
  Intel	
  Xeon.	
  Их	
  полная	
  пиковая	
  мощность	
  
Rpeak	
  =	
  24	
  ПФлопс.	
  
И	
  только	
  11-­‐я	
  система	
  номер	
  102	
  имеет	
  GPU	
  ускорители	
  Nvidia.	
  (Rpeak	
  =	
  1	
  
ПФлопс)	
  	
  



Топ10	
  из	
  Toп500	
  
Ноябрь	
  2014	
  



Топ10	
  из	
  Toп500	
  
Июнь	
  2015	
  



Топ10	
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  Toп500	
  
Ноябрь	
  2015	
  



Conclusions	
  
•  Atomis)c	
  and	
  con)nuum	
  models	
  shares	
  1/3	
  and	
  1/3	
  in	
  the	
  

distribu)on	
  of	
  computa)onal	
  )me	
  from	
  the	
  US	
  DOE	
  
perspec)ve.	
  	
  	
  

•  Quantum	
  and	
  classical	
  atomis)c	
  models	
  represent	
  a	
  wide	
  
spectrum	
  of	
  important	
  problems	
  that	
  require	
  petascale	
  
performance.	
  There	
  are	
  examples	
  of	
  effec)ve	
  deployment	
  of	
  
such	
  systems.	
  

•  Quantum	
  MD	
  takes	
  about	
  >60%	
  of	
  computa)onal	
  )me	
  at	
  
some	
  supercomputer	
  centers.	
  
However	
  the	
  corresponding	
  algorithms	
  are	
  being	
  adapted	
  to	
  
the	
  hybrid	
  architectures	
  quite	
  slowly.	
  
The	
  interconnect	
  is	
  the	
  key	
  technology.	
  

•  The	
  efficiency	
  of	
  the	
  special	
  methods	
  of	
  performance	
  increase	
  
(FMA,	
  SIMD)	
  needs	
  careful	
  considera)on	
  for	
  the	
  par)cular	
  
problems/algorithms.	
  

•  Sta)s)cs	
  shows	
  that	
  in	
  the	
  countries	
  that	
  do	
  not	
  produce	
  
hybrid	
  hardware	
  the	
  current	
  ra)onally	
  es)mated	
  propor)on	
  
of	
  hybrid	
  systems	
  is	
  not	
  higher	
  than	
  5%.	
  


